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で 4 位にメチル基を有する E6201 と、細胞分裂、血管形成と生存等の多様なプロセスを
制御している c-SRC並びに Lckキナーゼとのドッキングシミュレーションの結果から、4
位のメチル基が ATP 結合部位にある疎水性ポケットをより効果的に占有し、キナーゼ阻
害活性の発現と選択性の獲得に重要な役割を果たしていることを見出した。以上、本研
究では理論計算化学を用いた効果的な創薬研究を行い、天然物である f152A1に比較して、
代謝安定性だけでなくキナーゼ選択性や抗ガン活性等が改善された優れた化合物である
臨床開発品 E6201 を得ることに成功しており、博士（薬学）論文として価値あるものと
認める。 
